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Сочетание полиазотистой конденсированной системы, 

содержащей цикл тетразола, с эксплозофорной три-

нитрометильной группой позволяет рассматривать 

3-метил-5-тринитрометилтетразоло[1,5-а][1,3,5]триазин-

7-он1 (1) в качестве перспективного высокоэнергетиче-

ского соединения. При исследовании гидролитической 

стабильности этого соединения мы получили нетри-

виальный результат. Обработка соединения 1 водой в 

ацетоне или ацетонитриле приводит не к замещению 

тринитрометильной группы, а к раскрытию триазино-

вого цикла (cхема 1). 

Как известно, характерной реакцией тринитрометил-

1,3,5-триазинов является замещение тринитрометиль-

ной группы под действием нуклеофилов в мягких 

условиях.2 Подобные превращения были описаны и для 

соединения 1.1 Поэтому при гидролизе соединения 1 

можно было ожидать образования 3-метилтетразоло-

[1,5-а][1,3,5]триазин-5,7-диона (2). Однако в результате 

реакции был получен N-(1-метилтетразол-5-ил)-2,2,2-

тринитроацетимидамид (4), образующийся, как указано 

на схеме 1, при раскрытии цикла 1,3,5-триазин-2-она 

по амидной связи и декарбоксилировании образую-

щейся карбаминовой кислоты 3 (выделение СО2 было 

качественно доказано помутнением известковой воды). 

Таким образом, даже при наличии хорошо уходящей 

тринитрометильной группы здесь доминирует харак-

терное для конденсированных азолоазинов раскрытие 

азинового цикла.3 

В растворе ацетона-d6 соединение 4 существует 

в виде прототропного таутомера 4B с атомами водо-

рода, локализованными на амидном и имидном атомах 

азота, что подтверждается наличием в спектре ЯМР 1Н 
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Взаимодействие 3-метил-5-тринитрометилтетразоло[1,5-а][1,3,5]триазин-7-она с водой приводит к раскрытию цикла 1,3,5-три-

азина с сохранением в продукте тринитрометильной группы. Образующийся N-(1-метилтетразол-5-ил)тринитроацетимидамид 

представляет интерес в качестве высокоэнергетического соединения. 
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Схема 1 

К Р А Т К О Е  С О О Б Щ Е Н И Е  
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двух сигналов группы NH при 9.19 и 9.57 м. д. одина-

ковой интенсивности. В спектре ЯМР 13С присут-

ствуют три сигнала: сигнал атома углерода метильной 

группы при 32.8 м.д., сигнал амидинового атома 

углерода при 147.5 м. д. и сигнал атома углерода 

тетразольного цикла при 156.1 м. д. Сигнал атома 

углерода тринитрометильной группы практически не 

различим из-за экранирования тремя нитрогруппами. 

В твердом состоянии соединение 4 существует в виде 

прототропного таутомера 4А с атомами водорода, 

локализованными на амидном атоме азота, что 

подтверждается данными РСА (рис. 1). 

Соединение 4 является необычной комбинацией 

энергоемких фрагментов: тринитроацетамидиновый 

фрагмент позволяет рассматривать его как производное 

диаминодинитроэтилена (FOX-7),4 а тетразольный цикл 

позволяет классифицировать его как производное азола, 

энергетический потенциал которого хорошо известен.5 

Энтальпия образования (ΔНf° +1273.8 кДж·кг–1 )

соединения 4 была рассчитана аддитивным методом по 

групповым вкладам.6 Взрывчатые характеристики 

(скорость детонации D 8566 м·с–1, теплота взрыва Qвзр. 

5304 кДж·кг–1, давление детонации Р 31 ГПа, темпера-

тура взрыва Твзр. 4250 K и эффективность метательного 

действия относительно октогена η 92.5%) рассчитаны 

при плотности ρм.к. 1.775 г·см–3 по методу Смирнова.7 

Таким образом, по комплексу приведенных характе-

ристик N-(1-метил-1H-тетразол-5-ил)-2,2,2-тринитро-

ацетимидамид может рассматриваться в качестве 

достаточно мощного взрывчатого вещества. 

Экспериментальная часть 

ИК спектр зарегистрирован на фурье-спектрофото-

метре Avatar 360ESP с использованием приставки 

нарушенного полного внутреннего отражения (НПВО). 

Спектры ЯМР 1Н и 13С зарегистрированы на спектро-

метре JEOL JNM ECX-400 (400 и 100 MГц соответ-

ственно) в ацетонe-d6, внутренний стандарт ТМС. 

Элементный анализ выполнен на приборе EuroVector 

EA 3000. Температура плавления определена на 

приборе Gallenkamp и не исправлена. Контроль за 

ходом реакции и чистотой полученного соединения 

осуществлен методом ТСХ на пластинах Silufol 

UV-254 (визуализация хроматограмм УФ облучением 

при 254 нм). 

3-Метил-5-тринитрометилтетразоло[1,5-а][1,3,5]три-

азин-7-он (1) получен по литературной методике.1 

N-(1-Метил-1H-тетразол-5-ил)-2,2,2-тринитроацет-

имидамид (4). Суспензию 1 г (3 ммоль) соединения 1 в 

14 мл 30% водного ацетона (или ацетонитрила) выдер-

живают при 40–45 °С в течение 48 ч. Избыток ацетона 

(ацетонитрила) отгоняют при пониженном давлении на 

роторном испарителе, остаток обрабатывают водой 

(2 × 10 мл) при перемешивании. Продукт отфильтровы-

вают и сушат на воздухе. Выход 0.73 г (80%), белые 

кристаллы, т. пл. 127–128 °С (с разл., i-PrOH). 

ИК спектр, ν, см–1: 3315, 3255, 3161, 3118, 3088, 3014, 

2902, 2771, 1691, 1677, 1666, 1656, 1579, 1520, 1454, 

1409, 1400, 1335, 1294, 1279, 1119, 1080, 1045, 999, 970, 

873, 854, 836, 802, 704, 673. Спектр ЯМР 1Н, δ, м. д.: 

3.94 (3Н, с, NСН3); 9.19 (1H, уш. с, NH); 9.57 (1H, уш. с, 

NH). Спектр ЯМР 13С, δ, м. д.: 32.8 (NСН3); 147.5  

(C–C(NO2)3); 156.1 (C тетразол). Найдено, %: C 17.50; 

H 1.75; N 45.89. C4H5N9O6. Вычислено, %: C 17.46; 

H 1.83; N 45.82. 

Рентгеноструктурное исследование соединения 4. 

Кристаллы соединения 4 (C4H5N9O6, M 275.17), при-

годные для РСА, получены из i-PrOH упариванием. 

РСА соединения 4 проведен на автоматическом четы-

рехкружном рентгеновском дифрактометре Xcalibur 3 

по стандартной процедуре (МоKα-излучение, графитовый 

монохроматор, ω-сканирование с шагом 1° при 295(2) K). 

Введена эмпирическая поправка на поглощение. Рас-

шифровка и уточнение структуры проведено с исполь-

зованием программного пакета SHELXTL.8 Структура 

расшифрована прямым методом с использованием 

программы ShelXS8 и уточнена в программе ShelXL8 

полноматричным МНК по F2 в анизотропном прибли-

жении для неводородных атомов. Атомы водорода 

включены в уточнение по модели ''наездник'' с зависи-

мыми изотропными тепловыми параметрами. Длины 

связей C–H фиксированы и составляют 0.96 Å для 

группы СН3 и 0.95 Å для группы NH2. Основные 

структурные параметры и результаты уточнения 

структуры соединения: бесцветный призматический 

кристалл; 0.25 × 0.20 × 0.15 мм; система ромбическая; 

a 12.265(4), b 7.1164(19), c 11.795(4) Å; V 1029.5(5) Å3; 

пространственная группа Pnma; Z 4; ρвыч 1.775 г/см3;  

μ(MoKα) 0.163 мм–1. На углах рассеяния 3.32<θ<26.39° 

собрано 4296 отражений, из них 1145 независимых 

(Rint 0.0230), в том числе 668 с I > 2σ(I). Окончательные 

факторы расхождения: wR2 0.1513 (I>2σ(I)), wR2 0.1582 

(по всем отражениям); R1 0.0495 (I>2σ(I)), R1 0.0751 (по 

всем отражениям), GOOF 1.000. Δρē 0.375/–0.246 ēÅ–3. 

Результаты РСА зарегистрированы в Кембриджском 

банке структурных данных (депонент ССDC 1534071). 

 

Работа выполнена при финансовой поддержке 

Министерства образования и науки РФ в рамках 

выполнения проектной части государственного задания 

Самарскому государственному техническому универ-

ситету (проект № 4.813.2014/К). 

Рисунок 1. Молекулярная структура соединения 4 в пред-

ставлении атомов эллипсоидами тепловых колебаний с 50% 

вероятностью. 
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